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より提案された disconnectivitygraphという手法であるo disconnectivity graphは、サンプルさ










は、 HoneycuttとThirumalai[7]によって提案された、 3種類のビーズ46個からなる BLNモデ

















定点のt番目のカルテシアン座標。 (i= 1，2，…ぅ3N、k= 1，2，… Nsp) 











今後、 q(k)を並進回転を取り除いた構造空間とする。 Dを31Vx Nsp行列とする。その要素Dik
は、 k番目のサンプル構造において(質量により重み付けした)i番目のカルテシアン座標qi(k)の
平均構造 (qけからのずれとして定義する。 すなわち、
Dik =ムqi( k) = qi( k)-(qi)， (2) 
ここで
可 Nsp








RU = Ur (UTU = 1)司 (5) 
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ムq= U-1Q. (7) 
ここで、 UU-1= U-1U = 1なので、
3N 3N 人「γ
ムqi=乞uhIQJ=乞川 (8) 
j=l )=1 j=l 
このようにして、分散の大きい第1主成分から Nr(三3N-6))番目の主成分まで老用いて qを近
似することができる。得られた近似構造を元に、 PESを再構成する。










v BLN model 
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図 2:構造多様性老表わす指標、 σs(V)(左)と D，(V)(右)
(右)をプロットしたものである。構造多様性をはかる二つの量は BLNモデルのほうがGo-like 
BLNモデルよりも大きい。 BLNモデルでは、 Vニ1E(ここで εはモデルポテンシャルにおける
Lennard-J ones相互作用の谷の深さ)付近で、一つ目の指標σs(V)は不連続に増加するが、二つ目
の指標Ds(V)はむしろスムーズに増加する。一方で、 Ds(V)はBLNモデルよりも G凸-likeBLN 
モデルにおいて、構造分布の次元性に関する重要な変化を示している。 BLNモデルにおいてDs(V)
はglobalminimumから、ある収束する値まで単調に増加しているのに対し、 Go-like BLNモデ
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する superbasinが存在することがみてとれる。特に、それらの superbasinは、 globalminimum 
付近においても、まだ構造空間に広く分布していることが新しく導入した指標によりわかる。反
対に、 Go-like BLNでは、 globalminimum付近では、線が細くなり、その構造多様性も急激に
減少している。この分布の小さい領域は、固定点のエネルギー(図1)と構造の両方が分散の小さ
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